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Annotation. A model of UO2 crystalline based on CSL theory with different grain bound-
ary Ʃ5 Ʃ13 Ʃ19 and screw 〈1 1 0〉 and edge dislocations [1 0 0], [1 1 0] and [1 1 1] is sug-
gested. Diffusion coefficient and activation energy of Xe is obtained. 
 
В работе проведено молекулярно-динамическое моделирование диффузии 
ксенона вдоль дислокаций и границ зёрен в кристалле UO2. Рассмотрены краевые 
и винтовые дислокации с векторами Бюргерса [100], [110], [111]. Границы зёрен 
характеризовались разориентациями кристаллографических плоскостей Ʃ5, Ʃ13 
и Ʃ19. Для создания модельных границ зерна использовали методику совпадаю-
щих узлов решётки [1, 2]. Взаимодействие частиц описывали парными потенци-
алами [3, 4]. Необходимую производительность вычислений обеспечивали рас-
параллеливанием критичных расчётов на графических процессорах. 
В результате моделирования получены зависимости коэффициентов диффу-
зии ксенона в диапазоне температур от 2000 K до 3000 K, определены соответ-
ствующие энергии активации диффузии. 
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